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Abstract: ASPEN PLUS is used to simulate the fixed bed for coal gasification process． The gasification reaction kinet-
ics is expressed by FORTRAN subroutine in RCSTRs，and then the RSCTRS in series are used to substitute the Gibbs
reactor． So the reaction condition of the gasifier can be described more accurate in the simulation and the results of the
simulation are in agreement with the actual fixed bed of the coal gasification process． The proposed model was applied
to study the effect of the number of RCSTRs on carbon conversion and outlet temperature． The results show that carbon
conversion and outlet temperature are closer to the actual data with the number increase of RCSTRs． However，less
number of RCSTRs helps to reduce the computation time． With consideration of the accuracy and computation time of
the simulation for coal gasification，it is suitable to use 6 RCSTRs in series to describe the fixed bed according to the
results of the simulation．
















目前利用 ASPEN PLUS 进行煤气化模拟时主要
利用平衡模型来建模，同时设定大量的假设条件，如
认为气化过程一直处于稳态，所有化学反应均达到平
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物计算; 张斌等［5］用 FORTRAN 语言编写了基于能量










化炉中，固定床气化炉占 80% ～ 90%［7］。对于固定









条件的优化分析。而基于 ASPEN PLUS 对固定床煤
气化过程的模拟则相对较少，朱有健等［12］建立了固






本文以 ASPEN PLUS 为模拟平台，结合煤气化过程
的动力学模型，对固定床煤气化工艺进行稳态模拟方
面的探索研究。
利用 ASPEN PLUS 对固定床煤气化炉建立模型
时，流程分成 3 个部分: 干燥区、裂解区和气化燃烧
区。用 Ryield 模块模拟煤的干燥和裂解，其中裂解
产物的分布采用实验数据结果进行设定; 用 Rstoic 模
块将半焦转化成单质，利于后续气化反应动力学的计
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2. 1 固－气相非均相反应
2. 1. 1 碳燃烧反应［8］
C + 1
λ( ) O →2 2 1 － 1λ( ) CO + 2λ － 1( ) CO2
λ = 2Z + 2Z + 2
，Z = C( CO)
C( CO2 )









kfilm = 126. 04 ×










式中，Z 为 CO 与 CO2 物质的量浓度之比; R1 为反应
速率，mol / ( cm3· s ) ; kfilm 为 气 膜 扩 散 系 数，mol /
( cm3·kPa·s) ; kash 为灰分扩散系数，mol / ( cm
3·
kPa·s) ; p( O2 ) 为 O2 分压，kPa; T 为反应温度，K; dp
为煤颗粒直径，cm; εp 为灰层孔隙率，在本模型中可
认为 εp = 0. 75; rcore 为未反应煤颗粒半径，cm; rparticle
为进料煤颗粒半径，cm。
2. 1. 2 水蒸气气化反应［8］
C + H2 →O CO + H2
R2 = 9. 178e
－ 45 0001. 987TCC( p( H2O) － p
* ( H2O) )
p* ( H2O) =




式中，R2 为反应速率，mol / ( cm
3· s) ; CC 为碳的浓
度，mol /cm3 ; p( H2O) ，p ( H2 ) ，p ( CO ) 分 别 为 H2O，
H2，CO 的分压，kPa; p
* ( H2O) 为对 H2O 分压的修正。
2. 1. 3 歧化反应［8］
C + CO →2 2CO
R3 = 9. 178e
－ 45 0001. 987TCC( p( CO2 ) － p
* ( CO2 ) )





式中，R3 为 反 应 速 率，mol / ( cm
3 · s ) ; p( CO2 ) ，
p( CO) 分别为 CO2，CO 的分压，kPa; p
* ( CO2 ) 为对
CO2 分压的修正。
2. 1. 4 甲烷化反应［8］
C + 2H →2 CH4
R4 = e
－11. 705－8 078T CC( p( H2 ) － p
* ( H2 ) )






式中，R4 为反应速率，mol / ( cm
3·s) ; p( H2 ) ，p( CH4 )
分别为 H2，CH4 的分压，kPa; p
* ( H2 ) 为对 H2 分压的
修正。
2. 2 气相均相反应





R5 = 8. 83 × 10
5e －
9. 976×104
RT C( H2 ) C( O2 )
式中，R5 为反应速率，mol / ( m
3·s) ; R 为气体常数，
8. 314 J / ( mol·K) ; C( H2 ) ，C( O2 ) 分别为 H2，O2 的
浓度，mol /m3。
2. 2. 2 水煤气变换反应［11］
CO + H2 →O CO2 + H2
R6 = 1. 35 × 10
9e －
6. 609×107
RT ( C( CO) C( H2O) －
C( CO2 ) C( H2 )
KWGS )
式 中，R6 为 反 应 速 率，kmol / ( m
3 · s ) ; C( CO) ，
C( H2O) ，C ( CO2 ) 分 别 为 CO，H2O，CO2 的 浓 度，
kmol /m3 ; KWGS 为平衡常数。
3 ASPEN PLUS 模拟
3. 1 模型的建立










用 ASPEN PLUS 软件进行模拟时，对于常规组
分，用 RK－Soave 方程计算物质的热力学性质［12］。另
外 ASPEN PLUS 对非常规固体组分作了简化处理，
认为它不参与化学平衡和相平衡，只计算其密度和
焓。
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图 2 固定床气化流程模型
Fig. 2 Fixed bed gasification process model
表 1 模拟中 ASPEN PLUS 单元操作模型及用途
Table 1 Representative unit operations models
used in simulation
操作单元 ASPEN PLUS 模型 用途
DRYING RYIELD 煤干燥
SEP1 ～ 3 SEP2 气固分离
PYROLYS RYIELD 煤裂解
CHARDEC RSTOIC 半焦的分解
MXGAIN MIXER O2 和 H2O 的混合
MIXET HEATER 产品气的混合
GASIF1 ～ 6 RCSTR 气化燃烧
表 2 煤的工业分析与元素分析
Table 2 Proximate and ultimate analysis of coal %
Mad Vad FCad Aad Cd Hd Od Nd Sd





Table 3 Yield of pyrolysis products %
裂解
产物
半焦 CO CO2 H2O CH4 H2 焦油 H2S N2
产率 71. 79 1. 90 2. 25 0. 65 13. 95 0. 54 5. 79 2. 78 0. 35
3. 3 动力学子程序编写
ASPEN PLUS 提供了用户功能扩展接口，用户可
利用 它 将 自 定 义 的 过 程 单 元 模 型 添 加 到 ASPEN
PLUS 系 统 中，在 它 的 系 统 框 架 中 使 用。ASPEN
PLUS 功能模块由 FORTRAN 语言编写，FORTRAN 语
言是一种计算能力很强的高级语言，适用于对计算要
求较高的软件的编写，而 ASPEN PLUS 的用户模型
也以用 FORTRAN 语言编写为主［16］。
用户模型的编译和链接通过 ASPEN PLUS 提供











Table 4 Parameters of gasifier
参数 值 参数 值
给煤速率 / ( kg·s－1 ) 1. 015 炉壁温度 /K 644. 26
蒸汽速率 / ( kg·s－1 ) 3. 294 压力 /MPa 2. 514
氧气速率 / ( kg·s－1 ) 0. 631 床层直径 /m 3. 048
氧含量( 物质的量比) 0. 94 床层高度 /m 3. 048
煤温度 /K 298. 15 初始煤颗粒大小 / cm 2. 00
蒸汽温度 /K 644. 26 传热系数 170. 351
空气温度 /K 644. 26 床层空隙率 0. 4 ～ 0. 7






从图 3 可看出，当釜数从 1 增加到 3 时，碳转化
率从 81. 9%迅速增长到 98. 9%，釜数从 3 增加到 6
时，碳转化率维持在 98. 9% 左右; 而釜数从 1 变化到
6 时，出口温度从 1 045. 8 K 降至 930. 0 K。随着釜数
071
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表 5 模拟结果与实验结果比较
Table 5 Comparison of simulation results and experimental results
项 目
干煤气组成 /%
CO H2 CO2 CH4 N2 H2S
出口温度 /K 碳转化率 /%
实验结果 16. 8 39. 2 31. 3 10. 3 1. 6 0. 7 919. 8 98. 9
模拟结果 17. 0 41. 9 29. 5 8. 5 1. 6 0. 8 927. 3 98. 9
图 3 釜数对碳转化率和出口温度的影响
Fig. 3 Effect of number of RCSTRs in series on












Table 6 Effect of number of RCSTRs in series on composition of product gas
釜 数
煤气组成 /%





1 5. 5 11. 9 10. 5 67. 2 3. 6 0. 7 0. 3 0. 3
2 6. 7 15. 4 11. 5 61. 6 3. 6 0. 7 0. 3 0. 3
3 7. 9 16. 9 11. 6 58. 8 3. 5 0. 7 0. 3 0. 3 －173. 9
4 8. 2 16. 7 11. 3 59. 1 3. 5 0. 7 0. 3 0. 3 －173. 1 0. 8
5 7. 3 17. 4 12. 2 58. 3 3. 6 0. 7 0. 3 0. 3 －176. 0 －2. 9
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